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La  determinación  estructural  es  un  apartado  esencial  en  la  enseñanza  de  la  Química 




Debido  al  elevado  coste  de  los  equipos  de  espectroscopia,  especialmente  de  Resonancia 
Magnética Nuclear (RMN), los alumnos no tienen acceso a dicho instrumental, y únicamente 
manejan  los datos  finales  tabulados, desconociendo el  instrumental,  forma de adquisición 
de  la  información espectroscópica,  transformación de  la misma y  conversión en  los datos 
tabulados  que  habitualmente manejan.  También  desconocen  o  están  poco  habituados  al 
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OBJETIVOS 
 
Los  objetivos  que  constan  en  la  solicitud  de  este  proyecto  de  innovación  docente,  cuyo 
grado  de  consecución  se  comentará  a  lo  largo  de  la memoria,  poseen  una  orientación 















2.4.  Secuencia  temporal  de  espectros  de  RMN  1H  de  una mezcla  1:1  de  furano  y 
anhídrido maléico en CDCl3. 
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5.‐ Generación de una base de datos de espectros  IR,  interferogramas de RMN, espectros 
procesados  y  estructuras  2D,  3D  y  vibraciones  interrelacionados  con  asignaciones  de  las 
principales frecuencias y de un sistema de visualización de los datos que permita: 


























1.c.  La  síntesis  orgánica  en  la  búsqueda  y  desarrollo  de  Fármacos  (Máster  en 
Farmacia): 
‐ 2,6‐dimetilanilina 



























FT‐IR  del  departamento  de  Química  Farmacéutica.  Las  sustancias  cristalinas  se 
prepararon en pastilla de bromuro potásico (1 % de compuesto), mientras que para 
el  resto de  sustancias  las medidas  se hicieron en película  sobre pastilla de  cloruro 
sódico.  
2.2. Los espectros de Resonancia Magnética Nuclear de protón (RMN 1H) de todas las 
sustancias  se  realizaron  en  los  equipos  Varian  200 MHz  y  Bruker  400 MHz  de  los 
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servicios  generales  de  la  Universidad  de  Salamanca  y  Varian Mercury  400 MHz  y 
Bruker AC 200 SY de la facultad de Farmacia. 
2.3.  Del  mismo  modo  también  se  llevaron  a  cabo  los  espectros  de  Resonancia 
Magnética Nuclear de carbono (RMN 13C) de todas las sustancias. 
2.4. Para la reacción de Diels Alder de formación del aducto entre anhídrido maleico 
y  furano  se  llevo  a  cabo  una  secuencia  temporal  de  espectros  de  RMN  1H.  Se 
realizaron espectros de RMN 1H de una mezcla 1:1 de furano y anhídrido maléico en 
CDCl3 a diferentes tiempos de reacción: 0 h, 2h, 4h, 6h, 8h, 10h y 24 h, de manera que 
se  puede  observar  cómo  van  desapareciendo  las  señales  de  los  reactivos  y  van 
apareciendo  las  señales  características  del  producto  de  reacción  con  el  paso  del 
tiempo. 
2.5. En el caso de las sustancias recogidas en las prácticas de “La síntesis orgánica en 








Los  espectros  adquiridos  se  procesaron  mediante  el  programa  WINNMR  (licencia  del 
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Las  páginas  web  creadas  a  partir  de  este  proyecto  de  innovación  docente  se  pueden 
consultar  en  la  página web  del  grupo  de  investigación  “Diseño,  síntesis  y  evaluación  de 
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‐ Visualización  de  los  espectros  de RMN  de  protón.  En  estos  espectros  se  pueden 
seleccionar cada señal correspondiente a cada protón de manera que dicho protón 
aparece  seleccionado  automáticamente  en  la  estructura  tridimensional  de  la 
molécula. 
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De  forma  alternativa,  cuando  se  selecciona  un  protón  sobre  la  estructura  3D 
automáticamente aparece marcada en el espectro a qué señal se corresponde. 
 
‐ Visualización de  los espectros de RMN de carbono 13. De  igual manera que en  los 



















Los  objetivos  de  este  proyecto  de  innovación  docente  se han  completado  de  forma muy 
satisfactoria, ya que, no sólo se han obtenido  los espectros de  todas  las sustancias que se 
había previsto y realizado la representación de sus estructuras 2D y 3D, sino que también se 
ha  generado  la  herramienta  para  el  proceso  interactivo  de  aprendizaje  de  las  técnicas 
esenciales  de  determinación  estructural  de  compuestos  orgánicos.  Con  esta  herramienta 
operativa, a medida que se vaya incrementando el contenido de la base de datos, se podrá 
incrementar progresivamente el número de ejemplos de sustancias para el aprendizaje de la 
determinación estructural. 
 
La  información generada con este proyecto de  innovación docente estará disponible tanto 
para los alumnos de este curso 2012/2013 como para futuros alumnos dentro del apartado 
de DOCENCIA, haciendo clic sobre Ejercicios de RMN 
 http://quifar.usal.es/DOCENCIA/Spec/Contenidos.htm 
